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Àííîòàöèÿ
Â ðàáîòå ðàññìàòðèâàþòñÿ èçè÷åñêèå ïðåäïîñûëêè ê ïîñòðîåíèþ ìàòåìàòè÷åñêîé
ìîäåëè âîçäåéñòâèÿ âûñîêî÷àñòîòíîé ïëàçìû ïîíèæåííîãî äàâëåíèÿ íà íàíîñòðóêòóðó
ïîëèýòèëåíîâûõ âîëîêîí è îáñóæäàþòñÿ îñíîâíûå àñïåêòû ïðèìåíåíèÿ ìåòîäà ìîëåêó-
ëÿðíîé äèíàìèêè.
Êëþ÷åâûå ñëîâà: ìàòåìàòè÷åñêîå ìîäåëèðîâàíèå, âûñîêî÷àñòîòíàÿ ïëàçìà ïîíè-
æåííîãî äàâëåíèÿ, ìîäèèêàöèÿ ïîâåðõíîñòè, èîííàÿ áîìáàðäèðîâêà, ïîëèýòèëåíîâîå
âîëîêíî.
Ââåäåíèå
Îáðàáîòêà ìàòåðèàëîâ â âûñîêî÷àñòîòíîé (Â×) ïëàçìå ïîíèæåííîãî äàâëåíèÿ
ïðè äàâëåíèè p = 13.3133 Ïà, ðàñõîäå ãàçà G = 00.2 ã/ñ, ÷àñòîòå ýëåêòðîìàãíèò-
íîãî ïîëÿ f = 1.76 13.56 Ìö, ìîùíîñòè ðàçðÿäà Pd = 34 êÂò ÿâëÿåòñÿ ýåê-
òèâíûì ñïîñîáîì ìîäèèêàöèè ïîâåðõíîñòåé ðàçëè÷íûõ ìàòåðèàëîâ, â òîì ÷èñëå
âûñîêîìîëåêóëÿðíûõ [1, 2℄. Â ÷àñòíîñòè, íåäàâíèìè èññëåäîâàíèÿìè óñòàíîâëåíî,
÷òî âîçäåéñòâèå Â×-ïëàçìû ïîíèæåííîãî äàâëåíèÿ íà ïîâåðõíîñòü âîëîêîí èç
ñâåðõâûñîêîìîëåêóëÿðíîãî ïîëèýòèëåíà èçìåíÿåò èõ ïîâåðõíîñòíûå ñâîéñòâà, çíà-
÷èòåëüíî óâåëè÷èâàåò ïðî÷íîñòü ñîåäèíåíèÿ âîëîêíà ñ ìàòðèöåé â êîìïîçèöèîí-
íîì ìàòåðèàëå [3℄.
Â ðàáîòàõ [1, 2, 4, 5℄ ïîêàçàíî, ÷òî îñíîâíûì àêòîðîì âîçäåéñòâèÿ Â×-ïëàçìû
ïîíèæåííîãî äàâëåíèÿ íà ìàòåðèàëû ÿâëÿåòñÿ áîìáàðäèðîâêà ñëàáîèíòåíñèâíûì
ïîòîêîì íèçêîýíåðãåòè÷íûõ (äî 100 ýÂ) èîíîâ. Ýòî îáúÿñíÿåò, êàê ïëàçìà âîçäåé-
ñòâóåò íà ïîâåðõíîñòü ìàòåðèàëà; îäíàêî ìåõàíèçì èçìåíåíèÿ ñòðóêòóðû è ñâîéñòâ
ñàìèõ âûñîêîìîëåêóëÿðíûõ ìàòåðèàëîâ â ðåçóëüòàòå Â×-ïëàçìåííîé îáðàáîòêè äî
êîíöà íå ÿñåí.
Ïðîÿñíèòü ñóòü ýòîãî ìåõàíèçìà âîçìîæíî ñ ïîìîùüþ ìåòîäîâ ìîëåêóëÿðíîé
äèíàìèêè, êîòîðàÿ øèðîêî èñïîëüçóåòñÿ äëÿ âèçóàëèçàöèè ñòðóêòóðû è ïðîãíîçè-
ðîâàíèÿ ñâîéñòâ ñëîæíûõ ìîëåêóëÿðíûõ ñèñòåì, íàïðèìåð áåëêîâ [6℄. Äëÿ ìîäåëè-
ðîâàíèÿ ìåòîäàìè ìîëåêóëÿðíîé äèíàìèêè ðàçðàáîòàíû çíà÷èòåëüíîå êîëè÷åñòâî
ïðîãðàìì, ïîçâîëÿþùèõ ýåêòèâíî ïðîèçâîäèòü ðàñ÷åòû ñèñòåì, ñîñòîÿùèõ èç
áîëüøîãî êîëè÷åñòâà (ìèëëèîí è áîëåå) àòîìîâ. Îäíàêî ýòè ïàêåòû ïðåäíàçíà-
÷åíû äëÿ ðåøåíèÿ çàäà÷, ñâÿçàííûõ ñ ìîäåëèðîâàíèåì ïðåæäå âñåãî ñòðóêòóðû
è ñâîéñòâ ìîëåêóë, è íå ðàññìàòðèâàþò âçàèìîäåéñòâèå ÷àñòèö ñî ñëîÿìè òàêèõ
ìîëåêóë, îáðàçóþùèìè îáúåìíûé ìàòåðèàë.
Â ñâÿçè ñ ýòèì â íàñòîÿùåé ðàáîòå ðàññìàòðèâàþòñÿ èçè÷åñêèå ïðåäïîñûëêè
ê ïîñòðîåíèþ ìàòåìàòè÷åñêîé ìîäåëè ìîäèèêàöèè íàíîñòðóêòóðû ïîëèýòèëåíî-
âûõ âîëîêîí â Â×-ïëàçìå ïîíèæåííîãî äàâëåíèÿ.
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1. Ôèçè÷åñêàÿ ìîäåëü
Øèðîêèå âîçìîæíîñòè ìîäèèêàöèè ïðîâîäÿùèõ, äèýëåêòðè÷åñêèõ è ïîëóïðî-
âîäíèêîâûõ ìàòåðèàëîâ, íåîðãàíè÷åñêèõ è îðãàíè÷åñêèõ, ïðîñòûõ è âûñîêîìîëå-
êóëÿðíûõ ñîåäèíåíèé îáåñïå÷èâàþòñÿ îñîáåííîñòÿìè âçàèìîäåéñòâèÿ Â×-ïëàçìû
ïîíèæåííîãî äàâëåíèÿ ñ ïîâåðõíîñòüþ òâåðäûõ òåë. Èçâåñòíî [9℄, ÷òî ëþáîå òåëî
â ïëàçìå ïðèîáðåòàåò îòðèöàòåëüíûé çàðÿä. Â Â×-ïëàçìå ïîíèæåííîãî äàâëåíèÿ,
ïîìèìî ýòîãî, íåçàâèñèìî îò ïðîâîäÿùèõ ñâîéñòâ è íàëè÷èÿ èëè îòñóòñòâèÿ çà-
çåìëåíèÿ îíî ñòàíîâèòñÿ äîïîëíèòåëüíûì ýëåêòðîäîì [1℄. Âñëåäñòâèå ýòîãî ó ïî-
âåðõíîñòè òåëà îáðàçóåòñÿ ñëîé ïîëîæèòåëüíîãî çàðÿäà (ÑÏÇ), àíàëîãè÷íûé ïðè-
ýëåêòðîäíûì ñëîÿì Â×-åìêîñòíîãî ðàçðÿäà [10, 11℄.
Ïîëîæèòåëüíûå èîíû ïëàçìîîáðàçóþùåãî ãàçà ïðèîáðåòàþò â ÑÏÇ ýíåðãèþ îò
10 äî 100 ýÂ è, áîìáàðäèðóÿ ïîâåðõíîñòü òåëà, ïðèâîäÿò ê ìîäèèêàöèè ïîâåðõíî-
ñòè: äåñîðáöèè çàãðÿçíåíèé, ðàñïëàâëåíèþ ìèêðîíåðîâíîñòåé, çàðàùèâàíèþ ìèê-
ðîòðåùèí, óäàëåíèþ ðåëüåíîãî è òðåùèíîâàòîãî ñëîåâ [12℄. Óñòàíîâëåíî, â ÷àñò-
íîñòè, ÷òî ïðè÷èíîé èçìåíåíèÿ ñâîéñòâ êîíñòðóêöèîííûõ ìàòåðèàëîâ ÿâëÿåòñÿ
ïðîíèêíîâåíèå èîíîâ àðãîíà â ïðèïîâåðõíîñòíûå ñëîè íà ãëóáèíó äî 30 íì. Ýòî
ïðèâîäèò ê âîçíèêíîâåíèþ äååêòîâ êðèñòàëëè÷åñêîé ñòðóêòóðû è ïîñëåäóþùåé
äèóçèè èõ âíóòðü ìàòåðèàëà, â ðåçóëüòàòå ÷åãî ïðîèñõîäèò ïåðåðàñïðåäåëåíèå
îñòàòî÷íûõ íàïðÿæåíèé, èçìåíåíèå ìèêðîòâåðäîñòè, ýêñïëóàòàöèîííûõ ñâîéñòâ.
åæèìû Â×-ïëàçìåííîé îáðàáîòêè ïîëèýòèëåíîâûõ âîëîêîí îòëè÷àþòñÿ îò ðå-
æèìîâ îáðàáîòêè êîíñòðóêöèîííûõ ìàòåðèàëîâ, îäíàêî îíè îñòàþòñÿ â òîì æå äèà-
ïàçîíå, â êîòîðîì îñíîâíûì ñïîñîáîì ïëàçìåííîãî âîçäåéñòâèÿ ÿâëÿåòñÿ áîìáàð-
äèðîâêà ïîâåðõíîñòè èîíàìè íèçêîé (äî 100 ýÂ) ýíåðãèè [1℄. Ïîýòîìó èçè÷åñêàÿ
ìîäåëü ìîäèèêàöèè ïîâåðõíîñòè êîíñòðóêöèîííûõ ìàòåðèàëîâ ìîæåò áûòü âçÿ-
òà çà îñíîâó ìîäåëè ìîäèèêàöèè ïîëèýòèëåíà ñ ó÷åòîì ðàçëè÷èé â ìîëåêóëÿðíîé
ñòðóêòóðå ýòèõ âåùåñòâ.
àññìîòðèì ñòðóêòóðó ìîëåêóëû ïîëèýòèëåíà. Ïîëèýòèëåí  ïðîäóêò ïîëèìå-
ðèçàöèè ýòèëåíà. ëàâíàÿ öåïü ïîëèìåðà îáðàçîâàíà àòîìàìè óãëåðîäà, ðàñïîëî-
æåííûìè çèãçàãîîáðàçíî â îäíîé ïëîñêîñòè [7, 8℄.
Ìîëåêóëå ïîëèýòèëåíà ïðèñóùà ñèììåòðèÿ â ðàñïîëîæåíèè àòîìîâ. Óãîë




. àññòîÿíèå ìåæäó ñîñåä-
íèìè àòîìàìè óãëåðîäà â öåïè ðàâíî 1.54

A, ðàññòîÿíèå ìåæäó àòîìàìè, ëåæàùèìè
â âåðøèíàõ çèãçàãà, ñîñòàâëÿåò 2.54

A. Êàæäûé àòîì óãëåðîäà ñîåäèíåí ñ äâóìÿ
àòîìàìè âîäîðîäà, ðàñïîëîæåííûìè ïî ðàçíûå ñòîðîíû îò ïëîñêîñòè çèãçàãà. Àòî-
ìû âîäîðîäà íàõîäÿòñÿ íà ðàññòîÿíèè 1.09

A îò àòîìà óãëåðîäà.
Ïîïåðå÷íûé ðàçìåð ìîëåêóëû ïîëèýòèëåíà ñîñòàâëÿåò 4.46

A. Ìîëåêóëÿðíûå
öåïè ñâÿçàíû ìåæäó ñîáîé ïîñðåäñòâîì îäèíàðíûõ (CC) èëè äâîéíûõ (C=C) ñâÿ-
çåé. Äëèíà îäèíàðíîé ñâÿçè (CC) ñîñòàâëÿåò 1.54

A, äëèíà äâîéíîé ñâÿçè 
1.34

A. Çà ìåæìîëåêóëÿðíîå ðàññòîÿíèå îáû÷íî ïðèíèìàåòñÿ äëèíà îäèíàðíîé
ñâÿçè (CC).
Âîëîêíà ïîëèýòèëåíà ñîñòîÿò èç 210240 èëàìåíòîâ (íèòåé) äèàìåòðîì îò
17 äî 22 ìêì, ÷òî íà 4 ïîðÿäêà áîëüøå ïîïåðå÷íîãî ðàçìåðà ìîëåêóëû. Ïîýòîìó
ïðè ðàçðàáîòêå ìàòåìàòè÷åñêîé ìîäåëè ìîæíî ñ÷èòàòü, ÷òî èëàìåíò ïîëèýòèëåíà
ïðåäñòàâëÿåò ñîáîé ìíîãîñëîéíóþ êîíñòðóêöèþ, ñîñòàâëåííóþ èç êîíöåíòðè÷åñêèõ
öèëèíäðè÷åñêèõ ïîâåðõíîñòåé, â êàæäîé èç êîòîðûõ â ïðîäîëüíîì íàïðàâëåíèè
ðàñïîëàãàåòñÿ ñîîòâåòñòâóþùåå êîëè÷åñòâî ìîëåêóëÿðíûõ öåïåé.
àññìîòðèì ïðîöåññû, êîòîðûå ìîãóò ïðîèñõîäèòü ïðè îáðàáîòêå ïîâåðõíîñòè
èëàìåíòîâ ïîëèýòèëåíà Â×-ïëàçìîé ïîíèæåííîãî äàâëåíèÿ â àòìîñåðå àðãîíà.
Êàê óêàçàíî âûøå, îñíîâíûì ñïîñîáîì âîçäåéñòâèÿ íà ïîâåðõíîñòü ìàòåðèàëà
ÿâëÿåòñÿ áîìáàðäèðîâêà èîíàìè íèçêîé (äî 100 ýÂ) ýíåðãèè. Ïðè ïîïàäàíèè íà
ïîâåðõíîñòü ïîëèýòèëåíà èîíà Ar
+
ìîãóò âîçíèêíóòü ñëåäóþùèå ýåêòû:
36 Â.Ñ. ÆÅËÒÓÕÈÍ, Å.À. ÑÅÅÅÂÀ
1) ðåêîìáèíàöèÿ ñ ýëåêòðîíîì, íàõîäÿùèìñÿ íà ïîâåðõíîñòè âñëåäñòâèå çàðÿ-
æåíèÿ åå â ïëàçìå; ïðè ýòîì âûäåëÿåòñÿ ýíåðãèÿ 15.76 ýÂ, çàòðà÷åííàÿ íà èîíèçà-
öèþ àòîìà àðãîíà â ïëàçìå, è îáðàçóåòñÿ áûñòðûé àòîì Ar;
2) ðåêîìáèíàöèÿ èîíà Ar
+
ñ ýëåêòðîíîì, ýìèòèðîâàííûì ñ ïîâåðõíîñòè ïîëè-
ýòèëåíà ïîä âëèÿíèåì ýëåêòðè÷åñêîãî ïîëÿ èîíà; â ðåçóëüòàòå îáðàçóåòñÿ áûñòðûé
àòîì Ar, ìîëåêóëà ïîëèýòèëåíà èîíèçèðóåòñÿ è âûäåëÿåòñÿ ýíåðãèÿ, ðàâíàÿ ðàçíî-
ñòè ýíåðãèè ðåêîìáèíàöèè Ar
+
è ýíåðãèè èîíèçàöèè çâåíà ìîëåêóëû ïîëèýòèëåíà
(CH2 ). Ïî àíàëîãèè ñ ïðîöåññàìè â ïëàçìå [9℄ ýòîò ýåêò ìîæíî íàçâàòü ïå-
ðåçàðÿäêîé. Âåðîÿòíîñòü ýòîãî ïðîöåññ äîñòàòî÷íî âåëèêà, òàê êàê äëÿ èîíèçàöèè
âûñîêîìîëåêóëÿðíûõ ñîåäèíåíèé äîñòàòî÷íî 0.2 ýÂ [13℄;
3) ñòîëêíîâåíèå èîíà Ar
+
ëèáî áûñòðîãî àòîìà Ar ñ àòîìîì ìîëåêóëÿðíîé öåïè





A, àòîìà  3.76

A. Ñîïîñòàâëÿÿ ðàçìåðû èîíà è
àòîìà àðãîíà ñ ìåæàòîìíûìè è ìåæìîëåêóëÿðíûìè ðàññòîÿíèÿìè â ïîëèýòèëåíå,
ïîëó÷àåì, ÷òî ïðè ñòîëêíîâåíèè ñ ïîâåðõíîñòüþ èîí Ar
+
èëè áûñòðûé àòîì Ar
âîçäåéñòâóåò êàê ìèíèìóì íà 3 àòîìà óãëåðîäà, çàòðàãèâàÿ 4 ñâÿçè (CC). Êàæäûé
àòîì óãëåðîäà â ìîëåêóëå ïîëèýòèëåíà ñâÿçàí ñ äâóìÿ àòîìàìè âîäîðîäà, à àòîì Ar
îêàçûâàåò âîçäåéñòâèå íà 6 ñâÿçåé (CH). Ýíåðãèÿ ñâÿçè (CC) ðàâíà 3.57 ýÂ, (C
H)  4.37 ýÂ, âûñîòà ïîòåíöèàëüíîãî áàðüåðà âðàùåíèÿ ñâÿçè (CC) (êîíîðìàöèè
ìîëåêóë) ðàâíà 0.13 ýÂ.
Ñóììàðíàÿ ýíåðãèÿ ñâÿçåé, íà êîòîðûå âîçäåéñòâóåò èîí Ar
+
, ñîñòàâëÿåò
44.07 ýÂ. Òàêèì îáðàçîì, îáùåé ýíåðãèè èîíà àðãîíà (êèíåòè÷åñêàÿ 90 ýÂ è ïîòåí-
öèàëüíàÿ 15.76 ýÂ) äîñòàòî÷íî, ÷òîáû ðàçðóøèòü ìåæìîëåêóëÿðíûå è ìåæàòîìíûå
ñâÿçè â ìîëåêóëÿðíûõ öåïî÷êàõ, ðàñïîëîæåííûõ â äâóõ àòîìíûõ ñëîÿõ èëàìåí-
òà ïîëèýòèëåíà. Îñòàòîê ýíåðãèè ðàñõîäóåòñÿ íà âîçáóæäåíèå êîëåáàòåëüíûõ (ëî-
êàëüíûé íàãðåâ) è âðàùàòåëüíûõ ñòåïåíåé ñâîáîäû (êîíîðìàöèÿ), à òàêæå íà
èîíèçàöèþ çâåíüåâ ìîëåêóë è ìîëåêóëÿðíûõ îñòàòêîâ.
Îòðèöàòåëüíî çàðÿæåííûå ÷àñòèöû, âîçíèêøèå ïðè äåñòðóêöèè ìîëåêóëû,
(â òîì ÷èñëå, âîçìîæíî, àòîìíûå èîíû Ñ
−
) íàâñåãäà ïîêèäàþò ïîâåðõíîñòü ïî-
ëèýòèëåíà. Ïîëîæèòåëüíî çàðÿæåííûå ÷àñòèöû, îòëåòåâ íà íåêîòîðîå ðàññòîÿíèå,
ìîãóò âíîâü âåðíóòüñÿ íà ïîâåðõíîñòü, îáðàçóÿ àäãåçèîííîå ñîåäèíåíèå. Íåéòðàëü-
íûå ÷àñòèöû ìîãóò ëèáî ïîêèíóòü ïîâåðõíîñòü, ëèáî âåðíóòüñÿ íà íåå â çàâèñèìî-
ñòè îò õàðàêòåðà âçàèìîäåéñòâèÿ ñ ÷àñòèöàìè ïëàçìû.
Ïëîòíîñòü èîííîãî òîêà íà ïîâåðõíîñòü ìàòåðèàëîâ â òèïè÷íûõ ðåæèìàõ îá-
ðàáîòêè Â×-ïëàçìîé ïîíèæåííîãî äàâëåíèÿ ñîñòàâëÿåò 0.30.9 À/ì
2
, ÷òî ýêâèâà-





5 ìèí Â×-ïëàçìåííîé îáðàáîòêè íà ýòó ïëîùàäêó ïîïàäàþò 18006000 èîíîâ, òî
åñòü êàæäûé ó÷àñòîê ðàçìåðîì 1

A ïîäâåðãíåòñÿ âîçäåéñòâèþ 1860 èîíîâ. Îáùàÿ
ãëóáèíà äåñòðóêöèè ïîëèýòèëåíà ñîñòàâèò, òàêèì îáðàçîì, 36120 àòîìíûõ ñëîåâ,
èëè 16.043.5 íì.
Òèïè÷íûå âðåìåíà ðåëàêñàöèè àòîìíûõ ñîñòîÿíèé ñîñòàâëÿþò ïîðÿäêà 10
−13
ñ.
Âðåìÿ ìåæäó ïîïàäàíèÿìè îäíîãî èîíà àðãîíà â îäíó òî÷êó íà ïîâåðõíîñòè ñîñòàâ-
ëÿåò 0.060.2 ñ. Ýòî îçíà÷àåò, ÷òî ýåêò êóìóëÿöèè âîçäåéñòâèÿ íà ïîâåðõíîñòü
ðàçëè÷íûõ èîíîâ îòñóòñòâóåò.
Â ïðîìåæóòêàõ ìåæäó èîííûìè âîçäåéñòâèÿìè ïîâåðõíîñòü ïîëèýòèëåíà âçà-
èìîäåéñòâóåò ñ íåéòðàëüíûìè àòîìàìè ãàçà, ýíåðãèÿ êîòîðûõ ñîñòàâëÿåò 0.026







Âåðîÿòíåå âñåãî, ñòîëêíîâåíèå àòîìîâ ñ ïîâåðõíîñòüþ ñïîñîáñòâóåò ðåëàêñàöèè ñî-
ñòîÿíèé ìîëåêóë ïîëèýòèëåíà, ïîäâåðãøèõñÿ ðàçðóøèòåëüíîìó âîçäåéñòâèþ èîíîâ
Ar
+
. Òàêèì îáðàçîì, ìîæíî ñ÷èòàòü, ÷òî èîíû àðãîíà êàæäûé ðàç ïîïàäàþò íà
¾çàëå÷åííóþ¿ ïîâåðõíîñòü.
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Òàêèì îáðàçîì, â ðåçóëüòàòå âîçäåéñòâèÿ Â×-ïëàçìû ïîíèæåííîãî äàâëåíèÿ
ïîâåðõíîñòü èëàìåíòîâ ïîëèýòèëåíà ïîäâåðãàåòñÿ äåñòðóêöèè íà ãëóáèíó 16.0
43.5 íì. Ïðè ýòîì ïîâåðõíîñòü îáðåòàåò ðåëüå, âûñîòà íåðîâíîñòåé êîòîðîãî
4..468.92

A (12 ïîñëåäíèõ àòîìíûõ ñëîÿ, ïîäâåðãíóòûõ áîìáàðäèðîñêå). Ïðè ýòîì
ïîâåðõíîñòü àêòèâèðóåòñÿ: âñëåäñòâèå èîííîé áîìáàðäèðîâêè è ðàçðûâà ìåæìîëå-
êóëÿðíûõ è ìåæàòîìíûõ ñâÿçåé íà íåé âîçíèêàþò çàðÿæåííûå öåíòðû è íåñêîì-
ïåíñèðîâàííûå óãëåðîäíûå ñâÿçè. Ñîâîêóïíîå äåéñòâèå ýòèõ äâóõ àêòîðîâ ñïî-
ñîáñòâóåò óâåëè÷åíèþ àäãåçèè ïîëèýòèëåíîâûõ âîëîêîí ê ìàòåðèàëàì.
2. Îñíîâíûå ïðåäïîëîæåíèÿ ìàòåìàòè÷åñêîé ìîäåëè
Èñõîäÿ èç âûøåèçëîæåííîãî, ïðè ïîñòðîåíèè ìàòåìàòè÷åñêîé ìîäåëè âîçäåé-
ñòâèÿ Â×-ïëàçìû ïîíèæåííîãî äàâëåíèÿ íà íàíîñòðóêòóðó èëàìåíòîâ ïîëèýòè-
ëåíà ìîæíî ïðèíÿòü ñëåäóþùèå ïðåäïîëîæåíèÿ.
Âçàèìîäåéñòâóþùèå ÷àñòèöû (Ar
+
, àòîìû óãëåðîäà è âîäîðîäà) ìîæíî ðàñ-
ñìàòðèâàòü êàê øàðû èçâåñòíîãî (íàïðèìåð, èç [8℄) ðàäèóñà. Ïðè ýòîì àòîìû âî-
äîðîäà è óãëåðîäà ðàñïîëàãàþòñÿ â óçëàõ ðåøåòêè â ñîîòâåòñòâèè ñ ìîëåêóëÿðíîé
ñòðóêòóðîé ïîëèýòèëåíà. Ìîëåêóëÿðíûå öåïî÷êè ðàñïîëàãàþòñÿ ïîñëîéíî.
Ñâÿçè ìåæäó àòîìàìè îïèñûâàþòñÿ ìàòðèöåé, ýëåìåíòàìè êîòîðîé ÿâëÿþòñÿ
çíà÷åíèÿ ýíåðãèé ñâÿçè. Ñèëû ïðèòÿæåíèÿ èëè îòòàëêèâàíèÿ àòîìîâ ìîäåëèðó-
þòñÿ ïîòåíöèàëîì Ëåííàðäà Äæîíñà èëè Ìîðçå [6℄.
Íà îñíîâàíèè ïðîâåäåííûõ îöåíîê äîñòàòî÷íî ðàññìîòðåòü ýëåìåíòàðíóþ
ÿ÷åéêó ðàçìåðîì 15 çâåíüåâ × 9 öåïî÷åê × 6 ñëîåâ. àçìåð ýòîé ÿ÷åéêè ñîñòà-
âèò 20.3 × 40.1 × 26.8 A3 . Âñåãî â òàêîé ÿ÷åéêå ðàçìåñòÿòñÿ 2430 àòîìîâ (êàæäîå
çâåíî ñîäåðæèò 1 àòîìà óãëåðîäà è 2 àòîìà âîäîðîäà).
Ñèñòåìà óðàâíåíèé ìàòåìàòè÷åñêîé ìîäåëè âêëþ÷àåò â ñåáÿ: óðàâíåíèÿ äâèæå-
íèÿ êàæäîé èç âçàèìîäåéñòâóþùèõ ÷àñòèö; óðàâíåíèÿ, îïðåäåëÿþùèå èçìåíåíèÿ
óãëîâ âíóòðåííåãî âðàùåíèÿ, âàëåíòíûõ óãëîâ è ñâÿçåé îñíîâíîé öåïè.
×èñëî äâîéíûõ ñâÿçåé (CC) è (CÍ) â îïèñàííîé âûøå ñèñòåìå ðàâíî 2376,
âàëåíòíûõ óãëîâ  2430, óãëîâ âðàùåíèÿ  810 (ïî ÷èñëó ñâÿçåé (CC)). Òàê êàê
ïîëîæåíèå êàæäîãî àòîìà õàðàêòåðèçóåòñÿ òðåìÿ êîîðäèíàòàìè (x, y, z ), òî âñåãî
â ñèñòåìå íàñ÷èòûâàåòñÿ îêîëî 13000 ïåðåìåííûõ. Ñ ó÷åòîì ïàðíûõ âçàèìîäåéñò-
âèé ìåæäó íèìè ðàçìåð ìàòðèöû, îïèñûâàþùåé ïîëå äåéñòâóþùèõ ñèë â ñèñòåìå,
ñîñòàâèò ∼ 1.7 · 108 ýëåìåíòîâ.
Òàêèì îáðàçîì, äëÿ ìîäåëèðîâàíèÿ âîçäåéñòâèÿ Â×-ïëàçìû ïîíèæåííîãî äàâ-
ëåíèÿ íà ìîëåêóëÿðíóþ ñòðóêòóðó ïîëèýòèëåíà íåîáõîäèìî èñïîëüçîâàòü òåõíî-
ëîãèþ ïàðàëëåëüíûõ âû÷èñëåíèé.
àáîòà âûïîëíåíà ïðè èíàíñîâîé ïîääåðæêå ÔÔÈ (ïðîåêò  10-01-00728à)
è Ìèíîáðíàóêè Ô (ãîñóäàðñòâåííûé êîíòðàêò  14.740.11.0080).
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